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Parallel computation applied to theoretical chemistry has increased very much in the last 15 years.
In this it work is presented results employing parallel algorithms in the calculation of electronic
repulsion integrals. Although the improvement of the performance is almost obvious, it was ob-
served that the random expansion of the number of CPUs does not necessarily provides the best
performance of the calculations. General features about parallel computation and other ab initio

calculations are presented.
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INTRODUCAO

A utilizagio de métodos de célculos baseados na quimica
quéntica computacional tem-se tornado uma ferramenta de
grande importancia para o estudo de problemas de estrutura
molecular, estabilidade e mecanismo de reagdo. As técnicas
fundamentais, como a teoria do orbital molecular, datam dos
primeiros dias da mecénica quintica, hd mais de meio século.
Contudo, aplica¢des quantitativas em larga escala, sé foram
possiveis recentemente em fungdo do explosivo desenvolvimen-
to dos computadores (hardware) associado a algoritmos mate-
miticos eficientes’.

O estudo de sistemas quimicos pode ser tratado teoricamen-
te, utilizando-se metodologias com origem na equacgio de
Schroedinger: método ab initio, onde ndo sdo feitas aproxima-
¢Bes para as integrais ou hamiltonianos eletrdnicos® e semiem-
pirico, onde simplificagdes na parte eletrnica sdo feitas usan-
do parametrizacOes obtidas através de dados experimentais e,
métodos empiricos, construidos utilizando-se informacdes ex-
perimentais (p. ex., método de mecéanica molecular, onde equa-
¢Oes matemdticas sdo parametrizadas empregando-se constan-
tes de forca obtidas a partir de espectros vibracionais). O com-
promisso na obtengdo de resultados precisos implica em um
maior custo computacional, de modo que cdlculos ab initio de
alta qualidade limitavam-se até pouco tempo a sistemas quimi-
cos menores. Para avaliar a extensdo deste custo computacio-
nal, vale dizer que em uma das aproximag¢Ges mais simples
para o tratamento ab initio de itomos e moléculas utilizando o
formalismo da teoria do orbital molecular, o método Hartree-
Fock (HF), o tempo computacional necessério gasto no estudo
de um sistema contendo n-elétrons descrito por N fungdes de
base é proporcional a N*. Tratamentos mais rigorosos que corri-
gem algumas das aproximagdes do método HF, como a introdu-
¢do de efeitos de correlagdo eletrdnica (p. ex., CI - Configura-
tion Interaction, MBPT - Many-Body Perturbation Theory,
MCSCF - MultiConﬁ§uration Self-Consistent Field e outros),
estio na ordem de N° a N°, Assim, se para sistemas “peque-
nos”, como 4tomos leves e moléculas simples, é de se imagi-
nar a necessidade de grandes recursos computacionais para a
obtengdo de resultados comparéveis a dados experimentais, para
o tratamento de sistemas com 50, 100 ou mais 4dtomos, como
em sistemas orgénicos, farmacos, complexos inorgénicos, ou
sistemas biolGgicos, este esforgo é muito maior.

O aumento no desempenho computacional obtido com equi-
pamentos mais modernos e o acesso a programas mais eficien-
tes empregados no estudo de estrutura eletrénica de sistemas
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atdmicos e moleculares, t€ém permitido hoje no pais, um in-
tercimbio cada vez maior entre grupos de pesquisas em qui-
mica nas dreas experimental e tedrica, tornando possivel a
tarefa de estudar teoricamente sistemas quimicos freqiiente-
mente encontrados nos laboratérios de pesquisa. Assim, pode-
se em muitas situagdes, utilizando-se cdlculos tedricos, estu-
dar sistemas moleculares complexos e obter resultados que
apresentam uma boa correlagdo com dados experimentais.
Conseqiientemente, estes resultados possibilitam uma compre-
ensfio mais profunda da natureza de importantes eventos qui-
micos através da interpretacdo de aspectos estrutrurais em
mecanismos de reacéio, cdlculos de propriedades eletrdnicas e
termodindmicas, etc. Auxiliam nestas tarefas, ferramentas de
visualizag@o de estruturas moleculares, de densidades eletr6-
nicas e técnicas de paralelizag@o, que ao proporcionar a dimi-
nuicdo do tempo computacional, abrem perspectivas para
extender os célculos, com maior refinamento, para sistemas
quimicos ainda maiores.

O objetivo principal deste trabalho é fazer uma apresenta-
¢do de um dos grandes avangos computacionais, ou seja, o uso
de programagio paralela em quimica, em fungio principalmen-
te das potencialidades indiscutiveis que ela possui e da cres-
cente difusdo que ela vem tendo nos dltimos quinze anos.
Deseja-se também abordar algumas técnicas, termos e outros
aspectos da programacdo paralela.

Para dar no¢do do desenvolvimento da computagio parale-
la, basta salientar que em 1955 a IBM langou o computador
IBM/704. Este € um marco por se tratar da primeira maquina
comercial que possui hardware capaz de executar aproximada-
mente 5.000 instru¢Ses por segundo (5 kFLOPS). Ao longo do
tempo houve uma evolugdo significativa no desempenho dos
computadores seriais, vetoriais e paralelos, ao ponto de em
1993 a Cray Research apresentar o sistema de processamento
massivamente paralelo (MPP - Massively Parallel Processing)
denominado CRAY T3D, onde o modelo mais avangado sendo
composto de 2.048 processadores tem capacidade de processa-
mento de pico de 307,2 GFLOPS. Recentemente 0 CORNELL
THEORY CENTER (EUA) adquiriu um sistema massivamente
paralelo (SP2) composto de 512 processadores e capaz de efe-
tuar 136 bilhdes de cdlculos por segundo. Por estes nimeros
nota-se que em cerca de 40 anos houve uma evolugio em mais
de 60 milhdes de vezes no desempenho computacional. Na
previsdo de Harrison e Bair’ existem virios projetos para 1995
onde computadores massivamente paralelos constituidos por
milhares de processadores possam atingir velocidades superio-
res a 1 TFLOPS.
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Arquitetura e programacio paralela

As aplicagdes cientificas atualmente tém exigido um aumen-
to na velocidade computacional, assim grandes esforgos t€ém
sido feitos no sentido de suprir esta tendéncia. E, sem diivida
alguma, o desenvolvimento de arquiteturas baseadas no con-
ceito de processamento paralelo tem contribuido, € muito para
isto. De um modo geral, um sistema paralelo consiste de vri-
os processadores e unidades de meméria, além de outros recur-
sos compartilhados trabalhando-se ao mesmo tempo em um
mesmo problema. Uma analogia com processamento paralelo
pode ser feita imaginando-se que uma tarefa dividida em n-
subtarefas, e executada simultaneamente por n-pessoas, gasta-
ria a n-ésima parte do tempo necessirio se a mesma fosse exe-
cutada por apenas uma pessoa. Isto mostra que a execugdo
simultinea de subtarefas ¢ um conceito de paralelizacdo de
trabalho bastante familiar. O efeito liquido deste processamen-
to paralelo é uma substancial redugdo no tempo de solucgdo do
problema*”’. O processamento paralelo apresenta desempenho
superior em relagio as técnicas convencionais (processadores
seriais ou seqiienciais).

Diante da grande variedade de arquiteturas em paralelo, elas
podem ser classificadas em duas principais categorias: SIMD -
(Single Instruction/Multiple Data), onde todos os processadores
trabalham efetuando instrugbes idénticas em diferentes blocos
de dados e MIMD - (Multiple Instruction/Multiple Data). A ar-
quitetura MIMD é composta de computadores onde as CPUs séo
independentes e a comunicagfo € feita por fios (message passing)
- os computadores com memoria distribufda ou onde a comuni-
cagio ¢ feita a partir de uma regiio comum da memoria (shared
memory) - os computadores com memdria compartilhada.

As arquiteturas de memdria compartilhada possuem um
nimero determinado de processadores operando sob o controle
de um fluxo de instrugGes simples distribuido por uma unidade
central de controle. Cada processador tem uma pequena me-
méria privada para armazenar programas e dados. Executam
operacdes sincronizadas, ou seja, durante uma dada unidade de
tempo, um nimero selecionado de processadores sdo ativados
e estes fazem a mesma instrugio, cada qual com um conjunto
diferente de dados, mantendo-se os processadores remanescen-
tes inativos. A troca de dados se d4 ou por rede de interconexdo
ou por uma meméria comum compartilhada®. Nas arquiteturas
de memdria distribuida, os processadores possuem contadores
de instrucdo independentes, isto é, em um sistema de p proces-
sadores, cada um deles ¢ um computador completo, com seu
préprio controle, memdria e unidades aritmética e 16 _glca agin-
do independentemente sobre um conjunto de dados

Comparativamente as mdquinas de memoéria compartilhada
apresentam como vantagens: a) o baixo custo, b) a grande
quantidade de software disponivel e c) facilidade para progra-
magdo, porém apresentam “escalabilidade”!! limitada e o para-
lelismo necessita de muitas instrugdes (coarse-grained paral-
lelism). J4 os multicomputadores possuem ‘“‘escalabilidade” li-
near e necessitam para tarefas paralelas, um menor mimero de
instrugdes (fine-grained parallelism). Porém, como inconveni-
entes sdo dificeis de programar e em fungdo disto possuem pou-
co suporte de software, além de serem relativamente caros!2

O arranjo envolvido na interconexdio dos processadores (ou
topologia da rede) determina o desempenho do sistema como
um todo e pode ser de dois tipos'®
» topologias dindmicas, onde as conexdes sdo estabelecidas

via canais comuns ou via rede (redes de esta¢des de traba-

lho, clusters, ...) com interfaces de comunicagdo via

Ethernet, Token-ring, FDDI (Fiber Distributed Data Inter-

face), SOOC (Serial Optical Channel Converter), ... e
* topologias estdticas, onde existem links entre os elementos

de processamento, como as arquiteturas em Aarvores, anéis,

hipercubos, etc. A comunicagio ¢ feita através de links inter-
nos, como por exemplo High Performance Switch, e outros.
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Junto com o surgimento destas novas arquiteturas computa-
cionais e de hardware, houve também a necessidade do desen-
volvimento de pro§ramagao visando um melhor aproveitamen-
to destes recursos™’, como:

a. programacio em paralelo, ocorre quando da utilizagdo de
sistemas constituidos de vérios processadores alocados em
uma regido, com uma pequena distincia entre eles. A comu-
nicag@o entre os processadores é extremamente rdpida,

programacio distribuida, utilizada em sistemas onde os
processadores estdo distantes uns dos outros. Geralmente a
comunicagdo interprocessador é mais problemética, haven-
do a necessidade de transmissdo de dados e informagdes via
uma rede de comunicagfo e

=

¢. programacio concorrente, desenvolvida para o uso em
computadores de arquitetura tradicional. Concentra-se em
caracteristicas de linguagem de alto nivel. Linguagens de
programacio seqiienciais tipicas (FORTRAN, PASCAL, ...)
consistem de seqili€ncias de declaracGes que sdo geralmente
executadas na ordem em que sdo escritas. As caracteristicas
especiais desta nova linguagem sfo usadas ou para introdu-
zir execugdo condicional ou repetitiva de algumas declara-
¢Oes ou para agrupar seqiiéncias de declaragdes em procedi-
mentos ou subrotinas. Entre estas linguagens de alto nivel
pode-se citar: HPF (High Performance Fortran), Pfortran
(Parallel Fortran) e Malsle - linguagem de programacio
paralela baseada em ch

Para facilitar o desenvolv1mento de programas paralelos en-
contram-se dlspomvels um grande mimero de pacotes de siste-
mas comerciais e principalmente de dominio puiblico'’ baseados
em message passing. Dentre os mais populares godem ser cita-
dos os pacotes de software: LINDA!, PYM!, TCGMSG'?,
EXPRESS", PARMACS®, PICL?, P42, etc. Além de ferra-
mentas de monitoramento e visualizagfo, linguagens de progra-
magdo, tais como: HeNCE (Heterogeneous Network Computing
Environment) - ambiente grifico de programacéo paralela que
possibilita um modo fécil de criar, interfaciar, compilar, execu-
tar e “debugar” programas paralelos, ParaGraph e Xab - siste-
mas de “display” gréfico para visualizagdo do comportamento e
desempenho de programas paralelos, ADAPTOR (Automatic
Data Parallelism TranslaTOR) que transforma programas pa-
ralelos de dados escrito em Fortran com extensdes de vetores,
matrizes, loops paralelos em programas paralelos com message
passing explicita, entre muitos outros. Além de compiladores
especificos como LCAP e PFP encontrados em sistemas IBM
modelo 3090.

Paralelizagiio em quimica

O espectro de aplicagfio destes recursos computacionais nas
vérias dreas do conhecimento humano e particularmente em
quimica é bastante amplo. Em quimica teérica pode-se citar:
célculos de estrutura eletrbnica ab initio para grandes siste-
mas moleculares e/ou célculos com alta qualidade, simulagéo
de fases condensadas?®, Monte Carlo quintico, modelagem
molecular®, célculos de defeitos de redes em materiais cris-
talinos®, etc.

Para se ter idéia, basta salientar que simulagdo utilizando
dindmica molecular (DM) é um importante meio para estudar
fenémenos macroscépicos em nivel microscépico, porém exige
uma grande demanda computacional. Isto se deve ao fato de
que uma grande parte (geralmente mais de 90%) do tempo com-
putacmnal para DM € gasto no cédlculo de contribuicdes de
energia e forgas entre os pares atdmicos nfo-ligados e ligados
ao H. Paralelizagiio pode deste modo ser facilmente efetuada
distribuindo a lista de pares de dtomos sobre um ntimero de
processadores e somando-se ao final de cada ciclo as contribui-
¢Oes para energia e forgas®®. Assim, a 1m;7)1ementag:§o de algorit-
mos em redes de processadores paralelos*’ com desenvolvimento
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de esquemas computacionais para grandes simula¢es de dina-
mica molecular em liquidos®®?® sdo cada vez mais freqiientes.

O processamento paralelo verifica-se também no tratamento
de grandes sistemas moleculares, com o desenvolvimento de
algoritmos usando o Método Monte Carlo para andlise confor-
macional de polipeptideos®”, algoritmos Paralelo para cdlculos
de campo de for¢a em macromoléculas®!, determinagio estru-
tural de proteinas?, etc.

Embora, cada vez mais seu uso seja corrente, paralelismo
ndo é tdo recente na quimica computacional, o embrido de sua
utilizagdo em Quimica Quéntica surgiu em meados da década
de 80 nos estudos energéticos de pontes de hidrogénio em pares
de bases de DNA, onde Clementi et all*>*, utilizavam siste-
mas com 6 a 10 processadores paralelos. Vale salientar que se
vetorizagdo for considerada como um caso especial de parale-
lismo, entfio seu infcio é um pouco anterior.

Se por um lado o surgimento desta nova geracgdo de com-
putadores permitiu um grande avango no estudo teérico de
estruturas eletrénicas de sistemas moleculares, tanto em rela-
¢do ao tamanho dos sistemas moleculares ¢ aumento do nu-
mero de fungdes no conjunto de base, quanto ao refinamento
e exatiddo buscadas nos resultados, por outro lado programas
computacionais empregados nestes estudos e que utilizam-se
de computadores de arquitetura paralela, (redes e- clusters de
estacdes de trabalho, multiprocessadores, sistemas massiva-
mente paralelos, ...) tornam-se mais e mais freqiientes, como
exemplo: DISCO*’, GAMESS*¢, HONDO*’, TURBOMOLE?,
AMBER?, entre outros.

Metodologias que t€ém adquirido grande sucesso atualmente
em fungdo das vantagens que possuem, sdo as que baseiam-se
na Teoria do Funcional de Densidade (TFD)*® (ou DFT - Den-
sity Functional Theory). Potencialmente a TFD & bastante ade-
quada para o uso de programagdo paralela. Deste modo exis-
tem grandes perspectivas que a conjuncgéo destas técnicas pos-
sam ser aplicadas no estudo de grandes sistemas moleculares.

A implementagdo de algoritmos paralelos em programas de
célculos de estrutura eletrdnica Pode ser feita para o cdlculo de
integrais de um e dois elétrons™*!, em célculo de componente
de energia tripla de quarta ordem em MBPT*, no cilculo SCF-
direto®*45, em método de pseudopotencial para célculo de
energia total*, no método de correlagio eletrdnica de Coupled-
Cluster com excitagdes simples e duplas (CCSD)%, no método
de diagonalizagio de Jacobi?, em cdlculos de gradientes nucle-
ares e energia SCF direto*” e em vérias outras aplicagdes.

METODOLOGIA COMPUTACIONAL
Calculo paralelizado de integrais de repulsio eletronica

Em célculos de orbitais moleculares em nivel Hartree-Fock,
a obtengdo das integrais de repulsdo eletrdnica é, sem didvida,
a etapa de cédlculo que consome mais tempo de processamento
(tempo de CPU), principalmente as integrais de multicentros.
Assim, o célculo simultdneo de integrais, feitos em diferentes
CPUs, tende a minimizar o tempo total de cdlculo.

Neste trabalho, fez-se um estudo de alguns sistemas mole-
culares utilizando-se paralelizagio no célculo das integrais de
repulsdo eletrdnica em um cédigo ab initio através de progra-
magio distribuida MIMD, com modelo de distribui¢do MPMD
(Multi Program/Multiple Data). Modelo de distribuigdo em
paralelo composto por vdrios subprogramas, onde cada um
deles destina-se a uma determinada tarefa, ficando distribuidos
pelos processadores previamente definidos. Na distribuig¢io
SPMD (Single Program/Multiple Data), existe apenas um pro-
grama global, alocando-se em cada processador uma cépia do
mesmo. Programas paralelos que utilizam rotinas do pacote
TCGMSG'®, como GAMESS?, encontram-se nesta categoria.

Para o célculo de integrais de repulsio eletrdnica em um
¢6digo ab initio Hartree-Fock, utilizou-se a computagio paralela
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de memoria distribuida através de PVM (Parallel Virtual
Machine)'? versdo 2.4.1. PVM é um pacote de software de
dominio piblico, desenvolvido no Laboratério Nacional de Oak
Ridge (EUA) e suportado em sistemas UNIX. A conceituagéo
de PVM estd baseada na simplificacdo da programagdo em
paralelo e na facilidade de envio e recebimento de dados entre
diferentes CPUs. E um sistema message passing, que permite
rodar c6digos em paralelo num ambiente heterogéneo de ma-
quinas conectadas por uma ou mais redes de comunicagio,
incluindo sistemas de CPU simples, mdquinas vetoriais e
multiprocessadores (desde computadores pessoais simples PCs,
até supercomputadores de tdltima geragdo (p. ex: CRAY T3D,
SP2 e outros). Aplicagdio recente utilizando o pacote PVM
como ferramenta de paralelizacdo pode ser encontrada no tra-
balho de Ludék e Koca*® sobre a elucidagdo de hipersuperficie
de energia potencial conformacional em modelagem molecular,
utilizando uma rede de estagdes de trabalho. Embora em PVM
a memoria necessdria para armazenar programas individuais
seja sensivelmente menor se comparada & necesséria para um
programa global, a comunicagdo, a sincronizagdo e o controle
das tarefas executadas pelos processadores (ou processos) tém
que ser feitas por um processo daemon (denominado pvind)*’
residente em todos os computadores da rede.

O fato de se ter um programa menor armazenado na memé-
ria do processador torna-se bastante vantajoso, uma vez que as
tarefas executadas por este programa no processador podem
ser feitas diretamente na memdria disponivel da mdquina. Exis-
te um aumento de ganho sensfvel na execugdo dos célculos,
principalmente quando se estd trabalhando em méquinas com
tamanho limitado de memdria. Pode-se ainda deixar a tarefa de
leitura/escrita de dados/resultados a cargo do programa princi-
pal (denominado host) encarregado da divisdo e distribuigdo
das tarefas aos programas auxiliares (denominados nodes).
Outro aspecto que merece ser discutido dentro do modelo
MIMD estd relacionado a ndo-sincronizagdo dos processado-
res. A vantagem da ndo-sincronizagio é devida a uma maior
flexiblidade na resolugdo de um conjunto de subtarefas pelos
processadores, pois se um determinado processo terminou sua
subtarefa, independentemente do término de outro processo,
ele pode comecar outra subtarefa e assim agilizar o término da
tarefa global. O inconveniente disto, se d4 em fungdo da maior
dificuldade na programagdo. Dentro do PVM existem rotinas
apropriadas que permitem controlar e sincronizar o fluxo de
transmissdo de mensagens entre os processadores.

As figuras l1a e 1b mostram modelos de programas (host e
node) escritos em Fortran utilizando-se fungdes do PVM ver-
sdo 2.4.1. Vé-se pelas figuras 1 a independéncia dos progra-
mas, pode-se alocéd-los individualmente em processadores se-
parados, sem perda substancial de desempenho, pois o proces-
so de transmiss@o de mensagens € bastante eficiente.

Neste trabalho empregou-se uma rede local de computado-
res (PCs, estagdes de trabalho de arquitetura SUN4 e IBM
RISC/6000 modelos 320H, 370 e 550) do Instituto de Quimica
conectada a um cluster de miquinas POWER RISC/6000 560
€ ao complexo SP1 do Centro Nacional de Processamento de
Alto Desempenho (CENAPAD-SP) da UNICAMP, como pode
ser visualizado pela figura 2.

A parte paralelizada do programa foi apenas a do célculo de
integrais de repulsdo eletrdnica, os passos neste processo de
paralelizagdo sdo dados por:

1. loop sobre os indices i, j, k e I satisfazendo-se a ordenacéo:

i2j, k21le[ij] 2 [ki}, para [ij] = -;_ i - 1)+ %%

2. distribuigdo dos pacotes contendo os 4 fndices que definem
as n integrais - onde n é o niimero total de integrais pelo
niimero de processos utilizados - para o i-ésimo processo.
Assim num sistema onde existam 1.000.000 de integrais,
distribufdas em 5 processos, tem-se o célculo simultineo de
200.000 integrais em cada processo, e
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PROGRAN BOSTPROGRAM

ST, Ay ST o RO gy
» DATA ’ IRTEGER INFOQ, MYNUM, BOSTNUM, BYTES, MSGTYPE
©  EMILL LIS PROCRNC N PVE (VENSION: 24011 DOUBLE PRECISION RESULT, DATA{100), ...
CHARACTER*16 HOST, ...
C  INITIATE RPROC INSTANCES OF NODE PROGRAM ’
HPROC = 4 c ENROLL THIS PROGRAM IN PVM (VERSION: 2.4.1)
ARCH = “\0" CALL FENROLL( "NODEPROGRAM\0", MYNUM )
gnxl.'rg%ig;g‘(: "NODEPROGRAM\0, ARCH, INST C ==-=-=- BEGIN USER PROGRAN =-="=-==
’ ’ (1) ) .
10 CORTINUE :
C ==ceu-= BEGIN USER PROGRAM -~~w==== [+ RECEIVE DATA FRON HOST
€ BROADCAST DATA TO ALL BODE PROGRAMS T vt &
CALL FRCV{ MSGTYPE, INFO )
AL Eﬁ%}m DATA, 100, INEO ) CALL FGETHDFLOAT( DATA, 100, INFO )
NSGTYPE = CALL FRCVIRFO{ BYTES, HSGTYPE HOST, HOSTRUM, INFO )
CALL FSUD{_ "momommo" -1, MSGTYPE, INFO ) :
RESULT = USER_ROUTINE( DATA )
€ WAIT FOR RESULTS FRON BODES 5
MSGTYPE = c SEND RESULT TO HOST
DO 20 I=1,NPROC CALL FINTTSEND()
CALL FRCV{ NSGTYPE, INFO CALL FPUTHDFLOAT{ RESULI, 1, INFO )
CALL FGETRDFLOAT( nxsm.'r(r), 1, INFO ) HSGTYPE = 2
2 CONTINUE CALL FSND( "HOSTPROGRAM\0", HOSTHU, MSGTYPE, INFO )
€ ~==-----~ END USER PROGEAM ======== :
c PROGRAM FINISHED LEAVE PVM BEFORE EXITING C ===~~cv-- END USER PROGRAN -~w-vve=
CALL FLEAVE() CALL FLEAVE(})
ml’ ST0P
ERD

Figura 1. Modelo de programas ta) host e (h) node em Fortran wsando-ve rotinas PVM.
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Figura 2. Diagrama du rede de computadores do Instituto de Quimica conectada ao Centro Nacional de Processamento de Alto Desempenho
(CENAPAD-SP) localizado na Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP) e utilizada neste trabalho.
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3. recebimento e armazenamento das integrais calculadas, a
serem utilizadas posteriormente.

A figura 3 apresenta um esquema deste procedimento. Em 0
tem-se o programa principal que chama a rotina 1, responsdvel
pela obtengiio dos pacotes contendo os quatro indices que de-
finem as integrais de repulsdo eletrdnica, < ij | kl >, e pela
distribui¢fio destes pacotes entre as diversas CPUs (representa-
das por 2, 3, 4, 5, 6 ¢ ..) que irdo calcular as respectivas
integrais e retornario os resultados para serem armazenados
em disco pela rotina 1. Observa-se que apenas um processo,
definido por 1, controla a escrita dos resultados das integrais
em disco. Isto permite a independéncia entre os diversos pro-
cessos envolvidos e mantém um fluxo constante de envio e
recebimento de informagdes.

Figura 3. Esquema de paralelizagdo utilizado no cdlculo das inte-
grais de repulsdo eletrénica.

Velocidade de transmissdo de dados: nfs X paralelismo

O uso de estagdes de trabalho tem-se tornado bastante po-
pular nos laboratérios computacionais. Fatores como o baixo
custo e manuten¢do em relacdo a computadores maiores t€ém
contribuido para isto. Tem-se verificado sua utilizagdo em vé-
rias atividades cientificas; na Quimica, por exemplo, uma de
suas principais aplicagdes se dd em célculos de estruturas ele-
trénicas. A grande e talvez principal vantagem destes equipa-
mentos estd no uso de sistemas de arquivos em rede (NFS -
Network File System), permitindo que estacbes de trabalho,
denominadas clientes, tenham acesso transparente sobre uma
rede. Assim, uma estagfo cliente pode operar em arquivos que
residem em uma variedade de méquinas servidoras e através
de uma variedade de sistemas operacionais. Com as redes ¢
possivel um ganho substancial de espago em disco e memoria.

Este ganho pode ainda ter um desempenho maior se entre ou-
tras técnicas, utilizar-se paralelizacdo.

A verificagfio da eficiéncia de transmissdo de dados via NFS
contra paralelismo foi feita através de um programa empregan-
do-se o pacote PVM. Analisou-se a velocidade de transmissdo
de diferentes conjuntos de dados (de 100 a 1.000.000 bytes) de
estagOes clientes para estacdes servidoras na rede de arquitetu-
ra paralela (Fig. 3).

RESULTADOS

A andlise do tempo de CPU gasto no célculo das integrais
de repulsdo eletronica no cédigo utilizado mostra que elas
consomem a maijor parte do tempo total de um célculo para a
energia Hartree-Fock. Na tabela 1 tem-se os tempos gastos nas
vérias etapas do cédlculo da energia Hartree-Fock para a molé-
cula HF na geometria molecular de equilibrio (Ry.p = 1,74 A)
com conjunto de fungdes de base 6-31G. Cerca de 95% do
tempo total para o cdlculo desta energia foi gasto no computo
das integrais de repulsdo eletronica.

Tabela 1. Tempos de CPU (em segundos) gastos nas diversas
etapas do célculo da energia total SCF da molécula HF (R =
1,74 A) usando-se fungdes de base 6-31G.

Etapas Tempo?
Integrais de 1-elétron 2,41
Integrais de 2-elétrons 119,80
Auto consisténcia (scf) 2,42
Outras 0,38
Total 125,01

“Resultados obtidos utilizando um SPARCserver modelo 330
(24 Mb de meméria RAM),

A tabela 2 apresenta os resultados em nivel Hartree-Fock
utilizando fungdes de base 6-31G para uma série de moléculas
e mostra a reducdo obtida entre os tempos gastos para os dife-
rentes tipos de célculos, sem e com paralelizagdo. A redugio
no tempo gasto usando-se paralelizagdo para estes sistemas
ficou em torno de 30 a 40%. Estes numeros, é claro, variardo
de acordo com as disponibilidades e configura¢des dos compu-
tadores utilizados, como pode ser visto por esta tabela.

Pelas figuras 4a e 4b verifica-se o desempenho do cdlculo
das integrais de repulsdo eletronica para as moléculas CHy e
CH,=0, na geometria otimizada usando conjuntos de base 6-
31G e 6-31G**, respectivamente. Nota-se que para diferentes
configuragdes da rede, este desempenho nio estd diretamente
relacionado com o aumento do nimero de CPUs. A adigdo de

Tabela 2. Tempos de CPU (em segundos) gastos no cdlculo de integrais de repulsdo eletrénica de algumas moléculas, usando-se
fungdes de base 6-31G, nas geometrias moleculares de equilfbrio. Célculos seqiienciais e paralelos via PVM.

Moléculas Tipo de cilculo? NOAP NFB*¢ N°® de Integrais:
Seqiiencial Paralelizado Total Int. Calc.?
HF 119,80 34,60 11 26 2.215 677
H;O 206,60 64,32 13 30 4.186 2.260
NH3 346,85 130,17 15 34 7.260 5.972
CH, 536,38 180,91 17 38 11.781 10.695
CsHsN 142.837,88 47.756,22 64 152 2.164.240 1.207.354

*Tempo de cdlculo seqiiencial usando um SPARCserver 330. Calculo paralelo em rede com 3 méquinas (1 SPARCserver 330 e 2
SPARCstations 1+ com 8 Mb de meméria RAM cada uma) e o tempo de célculo refere-se ao processo mais lento obtido entre as

3 méquinas (uma SPARCstations 1+).
PNOA = niimero de fungds de base ap6s contragéo.
°NFB = nimero de fung¢Ges primitivas.

YNimero de integrais efetivamente calculadas, cujos valores sio maiores que 1,0x10"'? (fator de corte).
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Figura 4. Tempo (em s) gasto no cdlculo das integrais de repulsdo
eletrénica versus o Nimero de CPUs, para (a) CHy e (b) CH;=0.

processadores por si 86 ndo altera significativamente a redugéo
do tempo gasto. Existe uma mudanga dristica de quase 50%
no tempo de cilculo quando se passa de 1 para 2 CPUs, mas
isto ndo continua acontecendo com o incremento de mais pro-
cessadores. A partir da 7* CPU adicionada, a redugdo do tempo
de célculo deixa de ser significativa.

No célculo de integrais de repulsdo eletronica para o dtomo
de Ar usando-se conjuntos de fun¢Ses de base STO (10s7p)
pode-se verificar uma redugio substancial do tempo total gas-
to, como mostra a tabela 3. Esta anélise mostra um aspecto
interessante: comparando-se o resultado de uma tinica méquina
(ipe) com o da rede-3 (com 15 miquinas) observa-se que os
tempos de CPUs s#o praticamente os mesmos (4,1 € 3,9 segun-
dos, respectivamente). Neste caso uma redugfo tdo pequena no
tempo de cdlculo nio justifica a utilizagfio da rede paralela.
Isto deve-se ao fato de que o tempo de comunicagdo entre os
processadores passa a ser predominante em relagdo ao tempo
de célculo efetivamente gasto. O melhor desempenho é dado
pela configuragdo da rede-2. Os componentes desta rede sdo
equipamentos mais rdpidos interfaciados mais eficientemente
(comunicag¢do por token-ring), 0 que torna a transmissio de
mensagens entre CPUs mais rdpida. Assim, deve-se ressaltar
que, quando se tem uma das mdquinas muito lenta, o tempo
calculado fica dependente desta maquina. No caso do uso de 15
CPUs, caso uma das unidades apresente-se lenta em relagdo as
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Tabela 3. Tempo de CPU (em segundos) gasto no célculo das
integrais de repulsdo eletronica® para o dtomo de Ar usando-se
conjunto de base de Slater (10s7p) e diferentes configuracdes
de rede.

Configuraciio® styx skylla ipe rede-1(5° rede-2(7) rede-3(15)
Tempo 33,63 16,12 4,11 10,56 0,83 3,88

#71.631 integrais calculadas.

Pstyx: SPARCserver 330 (24 Mb), skylla: RISC/6000 320H
(32 Mb), ipe: RSC/6000 560 (32 Mb), rede-1: 1 SPARCserver,
2 SPARCstation 1+ e 2 RISC/6000 320H, rede-2: 7 RISC/
6000 560 em cluster e rede-3: rede-1 + rede-2 + 3
SPARCstation 1+.

“Em parénteses estd representado o nimero de méquinas.

outras, o tempo de célculo torna-se maior do que quando se tem
um menor nimero de computadores, porém mais rdpidos. Por-
tanto, o tempo gasto serd dado em funcgfio desta CPU. Deve-se
entdo, procurar fazer um balango entre virios aspectos, afim de
que se possa obter o melhor da arquitetura paralela empregada.
Matematicamente, pode-se resumir o desempenho de um pro-
grama rodando em rede paralela em fungfo da Lei de Amdahl.
Em um sistema de N processadores a velocidade de processa-
mento ideal é dada por V; = N. Porém, realisticamente tem-se
que levar em conta o percentual do cédigo paralelizado, assim:

Vo= —1 )]
1-f+L
f+N

onde f € a fragdo do tempo de execugio do c6digo que é
paralelizdvel. Por exemplo, se f = 0,9 (90% paralelizdvel) para
4 processadores, tem-se V; = 4,00 e V4 = 3,08.

No estudo da velocidade de transmissdo de dados via NFS
e PVM, observa-se pela tabela 4, que quando o nimero de
bytes transmitidos € pequeno ndo existe diferenca significativa
entre os dois modos de transmissio, mas quando o conjunto
total de dados pode ser fragmentado em conjuntos menores,
dai tem-se uma visualizagdo clara da eficiéncia do paralelo.
Assim, para a transmissdo de 1Mb via PVM o tempo gasto é
muito menor que por NFS. Estas observagdes sdo vilidas tanto
para uma arquitetura comum de estacBes de trabalho quanto
para um cluster. O uso de uma méquina remota mostra que a
troca de informagdes entre esta maquina cliente e a miquina
servidora é relevante, quando se faz a transmissdo de pequenos
pacotes de dados. Pela andlise da velocidade de transmissdo de
dados via NFS e PVM nota-se claramente que a fragmentagfo
de grandes conjuntos de dados € mais eficientemente transmi-
tida através de uma rede.

Tabela 4. Velocidade de transmissdo (em kb/segundos) de di-
ferentes conjuntos de dados usando-se diferentes tipos de rede
e configuragdes.

Rede 1kb 1Mb

NFS PVM NFS PVM
rede-1a® 0,04 0,07 47,79 49,01
rede-1b® 0,02 0,03 24,96 29,81
rede-2a® 0,04 0,02 47,79 10,04
rede-2b® 0,02 0,01 24,96 5,65
rede-3¢ 0,02 0,01 24,96 4,09

rede-la composta de 2 mdquinas (1 SPARCserver 330 e 1
SPARCstation 1+) e rede-1b composta de 2 mdquinas (2 RISC/
6000 560).

brede-2a composta de 5 méiquinas (1 SPARCserver 330 ¢ 4
SPARCstation 1+) e rede-2b composta de 5 RISC/6000 560.
‘rede-3 composta de 7 RISC/6000 560.
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Anilise do desempenho do SP1

Computadores paralelos tém potencial para efetuar célculos
numéricos numa relagdo custo/beneficio muito mais efetiva que
supercomputadores convencionais?. Entre estes computadores,
um que possui grande potencial de aplicagdo paralela € o sis-
tema paralelo “escaldvel” (SP - Scalable POWERparallel) que
permite a adi¢Ao de processadores. O processamento paralelo
tanto através da utilizagdo dos computadores em cluster quan-
to pelo complexo SP1 permite a redugdo substancial do tempo
de célculo e a racionalizac¢do do uso de espago em disco. Fez-
se um estudo de alguns aspectos do emprego simultineo dos 8
processadores de um computador SP1, a fim de avaliar seu
desempenho na execugdo de alguns cédlculos comuns de estru-
tura eletrénica empregando-se para isto o programa GAMESS
(versdo 94) que permite execugdo paralela para: energia, gradi-
ente numérico, hessianas numérica e analitica e célculo CI nos
métodos RHF, ROHF, GVB, UHF ¢ MCSCEF (os tltimos dois
4 excegdo para hessiana analftica), além de cédlculo MP2 no
método RHF.

Vale ressaltar que o programa foi utilizado na forma como
¢ distribuido. Na andlise do desempenho das diferentes arqui-
teturas ndo levou-se em conta nenhuma otimizagdo do software,
embora este seja um aspecto de grande importancia.

Na tabela 5 sdo dadas as descri¢bes dos célculos feitos, que
requerem desempenhos diferentes em fungéo de caracteristicas
peculiares exploradas pelo programa. Todos os sistemas apre-
sentados nesta tabela encontram-se na geometria molecular de
equilibrio, obtida a nivel SCF com a base dada na 3* coluna.
Esta tabela permite a comparagéo entre os tempos de CPU gasto
para 1 ou 8 processadores na execugdo do célculo. De um modo
geral o cdlculo paralelo apresenta sempre um menor tempo com
desempenhos distintos para os diferentes cdlculos. Por exemplo,
para o Teste (1) o tempo reduz-se em cerca de 74%, jd para o
Teste (8) esta redugiio é de aproximadamente 26%. Porém, nos
métodos onde o cdlculo de integrais ndo é a etapa determinante,
por exemplo em célculos do tipo CI e MCSCF, a fragmentagio
dos dados 6 tanta que o grande mimero de mensagens trocadas
entre os processadores faz com que haja um aumento no tempo
de célculo quando do uso dos 8 processadores comparado ao
cdlculo com 1 processador apenas, por exemplo, para os Testes
(7) e (9) observa-se um aumento em cerca de 70% e 80% do
cdlculo seqiiencial, respectivamente.

Vdrios fatores afetam a velocidade de processamento com o
aumento do nimero de CPUs. Os mais importantes sdo: (1)
velocidade méxima de transferéncia de informacéo (bandwidth),
que é um efeito proporcional ao tamanho da mensagem trans-

ferida e é dependente de hardware elou software, (2) tempo de
enviar uma mensagem de comprimento-zero de um processador
a outro (latency), fator este dependente do sistema operacional,
(3) conexdo fisica entre as maquinas, (4) topologia desta cone-
xdo, e outros. Deste modo, quanto mais intenso for o tréfico de
mensagens (maior fragmentacdo dos dados) na comunicagéo
entre os processadores, maior serd a influéncia dos fatores aci-
ma no desempenho dos célculos.

Na figura 5 observa-se o desempenho do mimero de CPUs
empregadas versus o tempo de cdlculo gasto na execugdo da
tarefa para diferentes sistemas moleculares. Alguns aspectos
sdo relevantes na observagdo desta figura. Primeiro, quando
existe uma grande fragmentacio dos dados, o tempo de comu-
nicagdo entre os processadores (envio e recebimento de mensa-
gens) passa a ser preponderante. Isto pode ser observado pela
crescente diminuic@o na inclinagdo da curva. Por exemplo, para
os dados referentes ao Teste (3) o aumento de 1 CPU causa
uma redugio de cerca de 20% no tempo de célculo. Passando-
se de 7 para o 8 CPUs, a redugdo no tempo de célculo torna-
se praticamente imperceptivel. Assim existe uma relagdo cus-
to/beneficio que deve ser levada em consideraciio quando do
aumento aleatério do nmimero de CPUs para a execugdo de
determinada tarefa.

Num célculo de orbitais moleculares sdo geradas uma gran-
de quantidade de integrais, que comumente sio armazenadas
em disco. Em fungfo da disponibilidade de meméria e disco,
pode-se ou ndo armazend-las. Por exemplo, caso ndo disponha-
se de disco suficiente, recorre-se ao calculo denominado SCF-
direto (para mais detalhes ver ref. [43]), onde obtém-se estas
integrais a medida que sfo necessdrias. Este é um recurso bas-
tante ttil e aliado a paralelizagdo permite a execugdo de célcu-
los a principio dependentes da disponibilidade de disco.

Para mostrar o desempenho de célculos onde as integrais
sdo calculadas e armazenadas em disco (DISCO), foram feitos
alguns testes contrapondo os tempos de célculos e quantidade
de disco utilizada, aos resultados do célculo direto (DIRETO).
E também cdlculos seqiienciais ¢ em paralelo (PAR) para as
duas possibilidades acima. A tabela 6 mostra os resultados
destes testes e observa-se por estes resultados que em fungio
da disponibilidade de meméria e/ou de disco e trabalhando em
sequencial ou paralelo pode-se efetuar tarefas a um custo com-
putacional determinado pela anélise destas varidveis. O célculo
direto para o Teste (1) é cerca de aproximadamente 4 vezes
mais lento, porém utiliza apenas 61,93 kbytes de disco, bem
menos se comparado aos 5,6 Mbytes empregados no armaze-
namento das integrais calculadas. Andlise semelhante pode ser
feita para o Teste (6). O uso de célculo paralelo para o Teste

Tabela 5. Sistemas utilizados para analisar o desempenho de célculos ab initio junto ao computador SP1 do CENAPAD-SP

utilizando o programa GAMESS.

Nimero de Tempo CPU (s)

Teste Método Base

0As*® FCS® 1 proc. 8 proc.
(1) SiC,Hg RHF/SCF 6-31G* 61 1 62,72 16,45
(2) P,H,* ROHF+grad. DH(d) 56 1 18,44 10,24
(3) SiC;Hg RHF 6-31G* 80 1 51,28 22,51
(4) SbC,HNO, RHF+grad. 3-21G* 110 1 305,70 62,53
(5) FOOF RHF+hessiana 6-31G* 60 1 16,11 9,55
(6) SnCsHg GVB-PP(3) 3-21G* 96 6 690,11 371,04
(7) SiH, MCSCF 6-31G** 29 51 11,27 19,21
(8) SiH, CI (2" ordem) 6-31G* 46 4.600 49,62 36,62
(9) C;H, MCSCF+grad. DH(d) 53 20 305,61 573,40
(10) 0,* Transicio CI Duij(2d) 60 504 17,21 26,36
(11) OHBr MCSCF 3-21G(d,p) 49 110 257,69 297,33
(12) CgHg UHF DH(d,p) 130 1 306,24 114,60

*Orbitais Atdmicos.
PFungdes de correlagio adaptadas 2 simetria.
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Figura 5. Tempo de CPU versus nimero de processadores no SP1,
para alguns cdlculos de sistemas moleculares dados na tabela 5.

(4) armazenando as integrais em disco, € o que fornece o menor
tempo de execucdio, porém neste caso foram empregados os 8
processadores do computador SP1.

Do tempo de cédlculo DIRETO com 1 processador para o
tempo de célculo paralelo DIRETO (com 8 processadores),
houve uma redugdo de um fator 15, sendo que cada processador
em seu disco local utilizou apenas 201,83 kb, contra os 1,2 Mb
do primeiro caso. Esta é uma situagido que pode ser utilizada
quando da pouca disponibilidade de disco. Porém, a situagdo
6tima observada, em termos de tempo de cdlculo, é quando
trabalha-se simultaneamente com os 8 processadores em para-
lelo e armazenamento das integrais em disco local (33,84 s),
mas em compensagdo hd um aumento em aproximadamente 30
vezes no uso de disco (de 201,83 kb para 6,02 Mb).

Através desta andlise vale a pena salientar que deve-se tra-
balhar criteriosamente em fungdo dos recursos computacionais
disponiveis (nimero de processadores, quantidades de memé-
ria e disco, otimizagdo dos cédigos, etc), a fim de poder obter
o melhor desempenho dos mesmos, considerando-se também a
urgéncia na aquisi¢do dos resultados em fungdo da disponibi-
lidade do tempo do pesquisador.

Tabela 6. Resultados de tempos de cdlculos utilizando basica-
mente memoéria do processador ou disco para armazenar as
integrais, obtidos através do programa GAMESS.

Teste CPU (em seg) Disco (em kb)
DIRETO DISCO DIRETO DISCO
Teste (1) 62,72 17,02 61,93 5.655,65
Teste (4) 985,13 305,70 1.280,48 99.186,68
PAR? 62,53 33,84 201,83 6.024,55
Teste (6) 3.819,69 711,82 690,11 56.630,57

Célculo paralelo com 8 processadores. Seqiiencial (1 proces-
sador) nos outros casos. Cada processador ¢ uma RISC/6000
370 com 256 Mb de meméria RAM.
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CONCLUSOES

O uso de técnicas de paralelizagdo em uma rede de compu-
tadores permite reduzir substancialmente o tempo de execugdo
de tarefas. Usando-se como modelo célculos de integrais de
repulsdo eletrdnica do método de orbitais moleculares, obser-
vou-se vantagens substanciais € ganho de tempo computacio-
nal, embora a eficiéncia desejada ndo seja tdo explicita, de
modo que nem sempre o aumento aleatério do niimero de
CPUs, refletird nestas vantagens.

Como em uma arquitetura de multicomputadores o nimero
de processadores é geralmente pequeno em relagdo ao tamanho
do problema que estd sendo tratado, observou-se que os pro-
cessadores trocam muitas mensagens, enquanto cooperam na
solugdo do problema. Observou-se também que, em geral o
tempo necessario para efetuar o tratamento de dados dentro de
um processador é desprezivel quando comparado ao tempo
necessdrio para uma mensagem ir de um processador a outro.
Porém, este tempo de transmissdo via rede é insignificante,
quando comparado ao tempo de solugéo do problema proposto,
assim ndo hd diminuicdo do desempenho da paralelizagio em
termos das perdas de tempo de transmissdo de mensagens.

Neste trabalho verificou-se a eficiéncia na transmissdo de
dados utilizando-se técnicas de paralelizac@o para grandes con-
juntos. Em conjuntos menores que 1Mb os tempos adicionais
de comunicagiio entre miquinas ndo parece ser critico em rela-
¢do ao tempo de transmissdo propriamente dito. A fragmenta-
¢ao destes pacotes de dados possibilita uma maior velocidade
de transmissio.

Nesta andlise, onde foram mostradas algumas potencialida-
des dos recursos computacionais paralelos e dos programas
disponiveis para paraleliza¢do, obeservou-se que existe a ne-
cessidade de considerar-se alguns fatores para a obteng¢do do
melhor desempenho computacional em funcdo da necessidade
do usudrio, que pode ser feita observando o tempo de execu-
¢do, disponibilidade de memdria e disco, niimero de processa-
dores, e assim obter a melhor relacdo custo/beneficio.

Assim, além da apresentago de resultados e da eficiéncia
da programacdo paralela, desejou-se com este trabalho fazer
um breve apresentag@o de diferentes aspectos de paralelismo a
fim de proporcionar referencial para o desenvolvimento de
programacio em ambientes que exigem intensa computacgdo,
uma vez que, principalmente multiprocessadores de memdria
distribuida e redes de estagdes de trabalho sdo seguramente
plataformas promissoras para computagdo de alto desempenho.
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